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Anahtar Oz: Bu calisma, farkli boyutlarda yCuTi (B11) kristal nanotellerinin [001] yoniindeki esneklik-
Kelimeler kirilma mekanizmasii ve deformasyonunu gozlemek i¢in ayrmtili bir analiz sunmaktadir. Germe
yCuTi Nanotelleri, oran1 ve boyut gibi degiskenlerin nanotelin mekanik ozellikleri iizerine etkileri etkilesmelerin
Molekiiler Dinamik gomiilii atom potansiyeli ile tanimlandigi molekiiler dinamik benzetimleri ile incelenmistir.
Benzetimleri, Uygulanan dis degiskenlerin yCuTi nanotellerinin elastik ve plastik deformasyonlar iizerindeki
Boyut Etkisi, etkileri iki temel baglik altinda 6zetlenmistir. Nanotelin elastik tepkisinin yiiksek germe orani ve
Germe kiiciik boyut ile arttig1 gézlenmistir. Germe orani etkisi ile Elastisite Modiiliiniin karakterizasyonu
Deformasyonu, arasinda belirli bir baglant1 gézlenmezken, nanotel boyutunun istenen dayaniklilik mekanizmasini
Elastisite belirlemede daha etkin role sahip oldugu gériilmiistiir. Diger yandan, diisiik germe orani ve kiigiik
Modiili boyutun yCuTi nanotellerin kirilma dayanimini ve esnekligini azalttig1 izlenmistir.
Strain Rate and Size Dependent Mechanical Behavior of yCuTi Nanowires

Keywords Abstract: This study is a comprehensive analysis to observe the elasticity-fracture mechanism
yCuTi and the deformation in the direction of [001] of different size of yCuTi (B11) nanowires. The
Nanowires, strain rate and size related effects on the mechanical properties of nanowires are investigated the
Molecular molecular dynamic simulation in which all interactions were defined by the embedded atom
Dynamics potentials. The effects of these external variables on elastic and plastic deformations of yCuTi
Simulations, nanowires are summarized in two schemes. It is observed that the elastic response of nanowire
Size Effect, increases with higher strain rate and smaller size. While no specific relation was observed
Tensile between the effect of strain rate and the characterization of the Elasticity Modulus, the size of
Deformation, nanowire has more effective role in the engineering of the strength mechanism. On the other hand,
Elasticity the lower strain rate and smaller size reduce the fracture and ductility of yCuTi nanowires.
Modulus

kararli olmalar1 [2,3] ile termal [4], mekanik [5],
1. GIRIS elektronik [6] ve optik oOzellikleri [7] nedeniyle yaygin

olarak kullanilmaktadir. Son zamanlarda rapor edilen
Yeni elektromekanik cihazlarin tasarimi, sistemin calismalar nanotellerin test edilmesi sirasinda gozlenen
deformasyon mekanizmasinin ve ilgili mekanik stiperelastisite,  sliperplastisite, — geri  kazanilabilir

ozelliklerinin iyi anlasilabilmesinden geg¢mektedir. Bu
cihazlarin Olgegi mikro ve nanometre boyutlarina
distiigiinde, nanotellerin bulk (hacimsel) sistemlere
kiyasla essiz mekanik ve gecis Ozelliklerine sahip
olmalar1 miihendislerin ve bilim insanlarinin biiyilik
ilgisini ¢ekmis ve dogal olarak nanoteller malzeme
fiziginin ilgi ¢ekici alanlarindan biri olmustur [1].
Nanoteller nano-elektronik, nano-optoelektronik ve
nano-mekanigin potansiyel uygulamalarinda giiclii ve

plastisite, esneklik dis1 ve ultra yiiksek mukavemet gibi
essiz  Ozelliklerin  geleneksel bulk materyallerde
gozlemlenmedigini géstermistir [8]. Bu sonuglar, her ne
kadar yogun calisma icra edilmis olsa da, karmagsik
yiizey morfolojisi ve kiigiik boyuta sahip nanotellerde
uygulanan deneysel yontemlerin bu malzemeler
hakkinda sundugu bilgilerin smirlilig1 nedenleriyle dis
degiskenler altindaki deformasyon mekanizmasinin
detayli incelenmesinin gerekliligini ortaya koyar [9].
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Germe oranit ve boyut gibi farkli dig kosullar altinda
germe kosullarimin kontrol edilmesine izin veren MD
benzetimleri, nanotellerin atomik oOl¢ekteki mekanik
deformasyonunun incelenmesi  konusunda  biiyiik
avantajlara sahiptir. Liang ve ark. [10] gémiilii atom
metod (GAM) potansiyeli ile MD benzetimi kullanarak
Cu nanotellerin [001], [110] ve [111] kristalografik
yonleri boyunca esnekligini incelemisler ve ilging
sonuglar elde etmislerdir. Bir bagka c¢alismada Cu
nanotellerinin  ¢ekme davranigi iizerindeki gerilme
oraninin etkisi MD benzetim ile incelenmis ve akma
geriliminin, diisik germe oranlarindan etkilenmedigi,
orta germe oranlarinda arttig1 ve ¢ok daha yiiksek germe
oranlarinda azaldig1 izlenmistir [11]. Chang ve ark. [12]
3 nm ile 20 nm arasinda degisen boyuta sahip Ti
nanotellerinin [0001] yoniinde ve yiiksek germe orani
altinda boyuta bagli deformasyon mekanizmasini
arastirmislar ve yiiksek germe orani altinda deformasyon
ikizlenmesi ve plastik bolgede hcp’den fec’ye faz
doniigimii  gerceklestigini  gozlemlemislerdir.  Ti
nanotellerinin germe deformasyonu {izerinde germe
orani etkisini MD ile arastiran ¢alismada 0.01 ps™*’nin
tizerindeki germe oranlarinda nanotelin siiperplastik
davranisina neden olan diizensiz bir yapiya (amorf) gecis
yaptigr gozlemlenmistir [13]. Ajori ve ark. [14]
raporladiklari  MD  ¢aligmasinda, metalik cam
nanokompozitlerin burulma davranisinin Cu nanotel ve
C nanotiip katkilamasiyla karakterize edilebildigini
gostermiglerdir. Hem Cu hem de Ti nanotellerinde
gbzlenen bu birbirinden ilging sonuglar her iki elementin
karistirilmasi ile ortaya c¢ikan CuTi alagimlarina ve
nanotellerine olan ilgiyi de artirmustir. Onceki yillarda
CuTi alagimlarinin hem temel metaliirjisi hem de pratik
uygulamalar1 iizerine ilging sonuglar sunan bir¢ok
arastirma gerceklestirilmigtir [15-18]. Tetragonal CuTi
intermetalik bilesenlerinin ilk prensip hesaplamalar ile
yapisal, elastik ve termodinamik  &zelliklerinin
incelendigi calismada orgii sabiti, elastik sabiti, bulk,
kayma ve young modiilii gibi 6zellikleri deneysel datalar
ile tutarl: sekilde elde edilmistir [19]. Chen ve ark. [20],
CuTi intermetaliklerinin  yapisal oOzelliklerini, faz
kararliliklarini, anizotropik elastik ozelliklerini  ve
elektronik yapilarmi yogunluk fonksiyonel teorisine
dayanan ilk prensip yaklasimini kullanarak sistematik
olarak arastirmiglardir. Vauth ve Mayr [21] MD
benzetimleri kullanarak cam gecis sicakligmin altindaki
metalik cam ince filmlerde atomik dinamikler iizerine
arastirmalar gergeklestirmislerdir. Dalgic ve Celtek [22]
yCuTi kristalinin erime siirecini ve sivi CuTi alagiminin
sogutma siirecindeki cam olugum, kristalizasyon ve
atomik yapisinin gelisimini siki bagli (Tigh-Binding) ¢ok
cisim potansiyeli kullanarak MD benzetimleri ile
incelemislerdir. Son zamanlarda ise, Rogachev ve ark.
[23] CuTi metalik camindaki devitrifikasyon ve
kristallesme siireclerini atomik benzetim yontemlerini
kullanarak aragtirmiglardir. Semboshi ve Takasugi [18]
hidrojen atmosferinde yaslandirilarak yiiksek
mukavemetli ve yiiksek iletkenlige sahip CuTi alasgimli
bir tel modeli sunmuslardir. Dahasi, sensor uygulamalari
icin nano mimarili TiyCuy ince filmlerin piezo direngli
yanitt [24], katmanli Ti / Cu / Ti kapli malzemelerin
mekanik tepkisi ve kirilmasinda intermetalik bilesenlerin
gelisimi [25] ve hizli katilagma sirasinda sivi metalik
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TigyCuzg alagiminmin yapr olusumu iizerindeki yiiksek
basincin etkileri ile ilgili ¢alismalar gerceklestirilmistir
[26]. Yukarida bahsedilen c¢alismalarin ekseni CuTi
sistemlerinin  atomik  yapisi, cam olusumu ve
kristalizasyon siirecleri iizerine yogunlagsmigken mevcut
bilgi ve literatiir aragtirmalarimz yCuTi nanotellerinin
germe altinda mekanik ozellikleri {izerine herhangi bir
aragtirmanin  yapilmadigi yoniindedir. Calismamizda,
literatiirde gozledigimiz bu eksiklikten yola ¢ikarak
yCuTi nanotellerinin deformasyon mekanizmasint iyi
anlayabilmek i¢in, nanotellerin mekanik o6zelliklerinin
germe orani ve boyuta bagli degisimi GAM potansiyeli
ile birlikte MD benzetim yontemi kullanilarak ayrintili
bir sekilde inceledik. yCuTi nanotelinin tek eksenli
germe deformasyonlari, on farkli boyutta (1,2 nm, 2,2
nm, 3,4 nm, 4,3 nm, 5,2 nm, 6,2 nm, 7,7 nm, 9,3 nm,
10,8 nm ve 12,4 nm) ve bes farkli germe oranmi altinda
(3x107 ps?, 2x10° ps?, 1x10° ps?, 5x10™* ps*ve 1x10™
ps?) gerceklestirilmigtir. Tiim sistemlerde akma ve
kirtlma meydana getirebilmek icin % 100 germe
uygulanmistir. Elde edilen sonuglar, yilizey geriliminin
nanotellerin mekanik ozelliklerindeki radikal
degisiklikten sorumlu oldugunu ve yiizey etkisinin 1,2
nm boyutlu nanotelde en etkili olmak tizere 4,3 nm'den
kiigiik boyutlu nanoteller igin daha belirgin hale
geldigini ortaya koymaktadir. Bu ¢alisma, boyutun
yCuTi nanotellerinin istenen mekanik o6zelliklerinin
miihendislik uygulamasinda germe oranindan daha etkili
oldugunu géstermistir.

2. MATERYAL VE METOT

yCuTi nanotellerin mekanik 6zellikleri iizerine boyut ve
germe orani gibi iki dig degiskenin etkilerini arastirmak
icin Large-Scale Atomic-molecular Massively Parallel
(LAMMPS) [27] acik kaynak kodu kullanilmigtir. Biitiin
benzetimlerde Cu-Cu, Cu-Ti ve Ti-Ti atom giftleri
arasindaki etkilesmeleri tanimlamak i¢in daha Once
metalik sistemlerin kirilma, kusur ve tane sinirlar1 gibi
Ozelliklerini agiklamakta [23,28-30] basarili sonuglar
verdigi rapor edilen Zhou ve ark. [31] tarafindan
gelistirilen GAM potansiyeli kullamilmistir. GAM
potansiyelinin genel formu esitlik 1. seklinde ifade
edilebilir:

E =% Z ¢ij(ryj) +ZF,-(p,-) @

i,j,i#j i

burada ¢;; ve r;; swrasiyla i ve j atomlari arasindaki
ciftler potansiyeli ve uzaklig1 temsil eder. F;, elektron
yogunlugu p; ‘nin

pi = Z fi(r;) )

Li#]

esitlik 2. ile verildigi yerel bolgeye i atomun gémiilmesi
ile iliskili gdbmme enerjisidir. Ikili sistemler igin model
saf elementlerin elektron yogunlugunun
( peu(™ ., pr() , gdémme  enerjisinin
(Feu(pi), Fri(p)) ve kendi tiri igindeki etkilesme
potansiyelinin  ( @ey oy (1), Pripi(r) ) ifadesi ile ikili
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etkilesme potansiyelinin tanmmim ( ¢¢y ;(r) ) temsil
eden yedi fonksiyon igerir. Ayni tipteki atomlar
arasindaki ¢iftler potansiyelinin fonksiyonel formu
esitlik 3. seklinde verilebilir;

(r) =
¢(r 4 (:_e ~ K)zo 3
mew[p(z-n)) O
1+ (Ti — /1) ’
burada 4, B, o ve f dort farkli ayarlanabilir

parametrelerdir. r, en yakin komsu arasindaki denge
mesafesidir. x ve A ise kesme parametreleridir [37].
Esitlik 4.’de verilen elektron yogunlugu fonksiyonu
esitlik 3.’de verilen ciftler potansiyelin ikinci kismina
¢ok benzerdir ve tek fark B parametresi yerine f.
kullanilmustir:

e[ (1)
1+ (1 - /1)20

Te

p(r) = 4)

Cu ve Ti tiirleri arasindaki ¢iftler potansiyel formu esitlik
5.

_11pcu Pri
beuri(r) = ) [Pn

Peu

Geucu() + briTi (T)] %)

seklinde verilir. Gomiilii enerji fonksiyonu ii¢ farkli
elektron yogunlugu araliginda fit edilerek

F(p)
3 .
p 1A
[ZFni (—— 1) v P<Pu  pn=085p,,
L Pn
=0
IR (P _q) (6)
- F; <p—— 1) pn<p<po po=115p,,
e

p n P n
sf-n @) s
e s s Po=p

esitlik 6. seklinde parcali fonksiyonla ifade edilir. Saf Cu
ve Ti i¢in GAM potansiyel parametreleri [31] Tablo 1°de
verilmektedir. Potansiyel formu ve parametrizasyon
yontemi ile ilgili daha ayrintili bilgi i¢in [28,30-32]
kaynaklarina bakiniz.

yCuTi nanotelin atomik ideal B11 kristal yapis1 (P4/nmm
uzay grubu) kullanilarak olusturulmustur. Model,
sistemdeki atomlarin etkilesme durumlarina gore iki ayr1
kisimdan olusmaktadir. Nanotelin orta kismindaki Cu
(krmiz1) ve Ti atomlar1 (mavi), stresin enine
bilesenlerini (o4 Ve Oyy) sifira yakin tutmak ve nanotelin
serbestge kiiglilmesini veya geniglemesini saglamak icin
atomlar arasi kuvvet altinda serbestce etkilesime
girebilirken, nanotelin tiim uzunlugunun %20’sine
karsilik gelen her iki ugtaki kisimlardaki Cu ve Ti
atomlar1 (yesil) diizenli 6rgli noktalarina sabitlenmis ve
birbirleri ile etkilesimine izin verilmemistir. Periyodik
sinir kosullar1 germe ile es eksenli olacak sekilde [001]
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dogrultusunda uygulanmistir. Benzetim hiicresinin boyu
177,57 A (30c,) segilmistir.
Tablo 1. Saf Cu ve Ti igin GAM potansiyel parametreleri.

Metal r. (A) f. Pe Ps a

2,556162 1,554485 21,175871 21,175395 8,127620
2,933872 1,863200 25,565138 25,565138 8,775431

[ AEV) B(eV) K 2
4,334731 0,396620 0,548085 0,308782  0,756615
Cu 4,680230 0,373601 0,570968 0,500000  1,000000
Fro (V) Fni(eV) Fn2(eV) Fnz(eV) Fo (eV)
Ti -2,170269 -0,263788 1,088878 -0,817603 -2,190000
-3,203773 -0,198262 0,683779  -2,321732  -3,220000
Fi(eV) F(eV) F;3(V) 3 Fe (eV)
0 0,561830 -2,100595 0,310490 -2,186568
0 0,608587 -0,750710 0,558572  -3,219176

(a) (b)

17,757 A

142,056 A~

17,757 A d

Sekil 1. 2,2 nm yCuTi nanotel i¢in atomistik modelin a) yandan ve b)
iistten goriiniisii. Kirmiz1 ve mavi atomlar sirastyla hareketli Cu ve Ti
atomlarini, yesil atomlar ise sabit Cu ve Ti atomlarini temsil
etmektedir. d enine kesit uzunlugudur.

Boyutlar1 4a,x4a,x30¢, (1920 atom), 7a,x7a,x30c, (5880
atom), 1la,x11a,x30c, (14520 atom), 1da,x14a,x30c,
(23520 atom), 17a,x17a,x30c, (34680  atom),
20a,x20a,x30c, (48000 atom), 25a,x25a,x30c, (75000
atom), 30a,x30a, x30c, (108000 atom), 35a,x35a, X30c,
(147000 atom) ve 40a,x40a, x30c, (192000 atom) ve
enine kesitleri sirasiyla 1,2 nm, 2,2 nm, 3,4 nm, 4,3 nm,
52 nm, 6,2 nm, 7,7 nm, 9,3 nm, 10,8 nm ve 12,4 nm
olan aym1 boyda on model olusturulmustur. Her bir
nanotele, 3x10® ps?® (33x10* MD adim), 2x10? ps*
(50x10* MD adim), 1x107 ps™ (10x10° MD adim), 5x10°
* pst (20x10° MD adim) ve 1x10* ps? (10x10° MD
adim) seklinde bes farkli germe orami ile tek eksenli
germe uygulanmistir. Malzemede indiiklenecek sok ve
dengesizligi gidermek icin yiiklemeden Once enerji
minimizasyonu yapildiktan sonra elde edilen kararl
sistem sabit atom sayisi, hacim ve enerji (NVE)
toplulugu kullanilarak 1 fs zaman aralikli 50000 MD
adiminda gevsetme siirecine tabi tutulmustur. Gevsetilen
nanotellere sabit atom sayisi, hacim ve sicaklik (NVT)
topluluguna uygun olarak %2100 deformasyon elde
edilene kadar tek eksen boyunca germe uygulanmustir.
Newton'un hareket denklemlerini ¢6zmek icin Velocity-
Verlet algoritmasi, basing ve sicakligi kontrol etmek icin
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Nosé-Hoover barostat ve termostat kullanilmigtir [33].
Sistemin gerilim tensorli, virial stres kullanilarak
hesaplanmigtir [34]. Yiizey etkilerini g6zlemek adina
ayn1 germe islemi ideal BI11 kristal yapisinda
10a,x10a,x10c, (4000 atom) boyutundaki bulk yCuTi
sistemine de uygulanmistir. Nanotelden farkli olarak
bulk sistem germe asamasinda izotermal-izobarik (NPT)
topluluk sinirlar1 iginde ele alinmistir.

3. BULGULAR

MD  benzetim ydntemlerinin  giivenilir  sonuglar
verebilmesinin ilk ve en Onemli kosulu sistemdeki
atomik etkilegsmeleri en dogru ve hizli bir sekilde
tanimlayan transfer edilebilir bir atomlar arasi ¢iftler
potansiyelden geger. Diger bir degisle, segilen
potansiyelin sistemin temel fiziksel ve mekanik (elastik
sabitler, poisson orani, sikisma ve kayma modiilii gibi)
ozelliklerini dogru ve giivenilir bir sekilde aciklamasi
beklenir. yCuTi alasiminin en kararh kristal yapisi olan
B11 yapist igin hesaplanan bazi fiziksel ve mekanik
ozellikler daha dnce rapor edilen deneysel ve diger teorik
yontemlerle elde edilen degerlerle karsilagtirmali olarak
Tablo 2’de verilmistir. Elde edilen sonuglarin literatiirde
ayni sistem i¢in rapor edilen deneysel ve diger teorik
sonuglara olduk¢a yakin olmast Cu ve Ti atomlar
arasindaki etkilesmeleri tanimlamak igin segilen GAM
potansiyelinin diigiik sicakliklarda kati sistemin fiziksel
ve mekanik 6zelliklerini dogru ve giivenilir bir sekilde
aciklayabildigini gostermektedir.

Tablo 2. yCuTi (B11) kristal yapisi i¢cin GAM potansiyeli kullanilarak
hesaplanan bazi fiziksel ve mekanik 6zellikler.

Bu Calisma Diger Calismalar
a(l) 3,1485 3,1070°% 3,1080°
(&) 5,9981 5,9190° 5,8870"
E(eV/atom) -4,3903 -4,2800°
Elastik Sabitler
Cu (GPa) 109,2620 177,5600°
Ci12 (GPa) 103,7947 102,6600¢
Cis (GPa) 97,2685 103,1500¢
Cy (GPa) 130,9425 185,6500¢
Cu (GPa) 44,6372 66,2000°¢
Ces (GPa) 81,1075 80,9500¢
Sikisma Modiilii (GPa)  105,1264 128,7100°
Kayma Modiilii (GPa) 56,7959 44,5900
Poisson Oram 0,4605 0,3400¢

(351, °[36], °[37], [=20]

Germe boyunca elde edilen gerilim-gerinim egrileri
¢alisilan malzemenin temel mekanik 6zellikleri hakkinda
faydah bilgiler sunar. 0,1 K’de 1x10? ps™ germe oram
uygulanan bulk sistem i¢in tek eksenli germe
deformasyonunun degisimi Sekil 2(a)’da gosterilmistir.
Germe siirecinin ilk agamalarinda deformasyonun elastik
Ozellige sahip oldugu gozlenmistir. Gerilim-gerinim
egrisinde gerilimin ~1,70 GPa degerine kadar arttig
bolge %7,60’a denk gelen ilk yiikleme bolgesi olup, bu
asamada deformasyonun elastik 6zellige sahip oldugunu
gosterir. Germenin artmasiyla birlikte elastik bdlgenin
sinir1 ile sistemin kirilma noktasi arasindaki bolgede
(1,7062 — 5,9865 GPa) plastik deformasyon basglamakta
ve gerilim-gerinim egrisi egim degistirerek lineer artigini
%34,58 gerinim degerine kadar devam ettirmektedir.
Plastik bolgede dislokasyonlarin olugmasi ile birlikte
gerilim-gerinim egrisinde 5,9865 GPa gerilim ve 0,3458
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gerinim degerlerine karsilik gelen noktada ani ve bir o
kadar da keskin bir diislis gézlenmistir. Artan gerinimle,
gerilim-gerinim egrisi zikzaklar seklinde azalan- artan
bir dongliye girmektedir. Sistemin elastik sekil
degistirmesinin bir 6l¢iisii olan Elastisite Modiilii, biitiin
sistemler icin elde edilen gerilim-gerinim egrilerinin
lineer artig gosterdigi bolgenin egiminden yararlanilarak
grafik metodu ile belirlenmistir. Germe altinda 0,1 K’de
ve 1x10? pS'1 germe orant i¢in Bulk sistemin gerilim-
gerinim egrisine uygulanan fit prosediiric Sekil 2(b)’de
gosterilmistir. Bu prosediirde lineer davranig sergileyen
gerilim-gerinim egrisinin tamamini almak yerine hem
bulk hem de nanoteller icin elastik davranis1 garanti
altina alabilmek admna yalmizca % 2’lik gerinim goz
oniine almmustir.

Tablo 3’te bulk sistem i¢in 0,1 K’de farkli germe
oranlar1 icin elde edilen Elastisite Modiilii degerleri
listelenmigtir. Farkli germe oranlari altinda hesaplanan
Elastisite Modiilleri ayni aralikta salimim yapmaktadir.
Buna goére yCuTi icin Elastisite Modiilii uygulanan
germe oranindan bagimsiz oldugu gézlenmistir.

1 (a) 1x10° ps’!
0,1 K
Bulk yCuTi
44
©
o
e
£ 21
5
o
0

00 02 04 06 08 1,0

Gerinim
0,04
-0,54
©
o
€ 10
E"
'E = Bulk yCuTi
O 1,54 — Lineer Fit
-2,0 T T T T
0,000 0,005 0,010 0,015 0,020

Gerinim
Sekil 2. Bulk yCuTi sistemi icin 0,1 K’de ve 1x10® ps™ germe oram
altinda a) %100 ve b) %2 ‘lik uzama igin gerilim-gerinim egrisi.

Tablo 3. Bulk yCuTi igin 0,1 K’de farkli germe oranlari altinda
hesaplanan Elastisite Modiil degerleri.

Elastisite Modiilii
Germe Oram (GPa)
3x10° 39,8245
2x10°® 40,0097
1x10° 38,7110
5x10* 39,1199
1x10* 40,5859

27



Tr. Doga ve Fen Derg. Cilt 9, Say1 2, Sayfa 24-34, 2020

Potansiyel enerji (PE) degisiminden yararlanarak
malzemelerin elastik, plastik ve kirilma davranislart gibi
mekanik oOzellikleri hakkinda derinlemesine bilgi elde
edinilebilir. PE ve sistemin gerilimi arasindaki iligkiyi
daha iyi anlayabilmek i¢in, Sekil 3(a)'da 2,2 nm boyutlu
nanotel icin 0,1 K ve 1x10™ ps* germe orani altindaki
gerilim-gerinim egrisi ile atom bagina PE-gerinim egrisi
bir arada verilmistir. Tekrardan kaginmak igin diger
nanotellerin sonuglar1 bu grafikte verilmemistir. Daha
basit ve ayrmtili bir tartigma yapabilmek igin gerilim-
gerinim egrisinin davranigt goz Oniine alinarak sekil,
elastik bolge, plastik bolge, plastik bolgenin boyun ve
kirilma kismi olmak iizere dort kisima ayrilmistir. %5
gerinim degerine kadar tam elastik deformasyonun
gerceklestigi 1. bolgede, gerilim ve atom basina PE
strastyla 2,596 GPa ve -4,097 eV/atom degerlerine kadar
lineer olarak artmaktadir. Elastik deformasyonun
smirindaki gerilim ve gerinim sirastyla akma gerilimi ve
akma gerinimi olarak adlandirilir. Daha yiiksek PE ‘ye
sahip  atomlarin  malzemenin  yiizey  bdlgesine
yerlesmesiyle olusan deformasyonun neticesinde akma
gerceklesir [38]. Elastik bolgede atomlar arasi baglar
gerinim ile birlikte homojen olarak uzar, uygulanan
kuvvet veya yiikk kaldirildiginda atomlar arasi baglar
kisalir ve sistem ilk haline geri doner. II. bolgede PE-
gerinim egrisi farklt bir egim ile lineer artisga devam
ederken gerilim-gerinim egrisi once hafif bir azalma-
artma davranisindan sonra daha farkli bir egimle 4,572
GPa degerine kadar artmaya devam eder. Malzeme
igerisindeki diizlemler (tabakalar), uygulanan
yiklemenin  neticesinde atomlar aras1  baglarin
uzamasiyla birlikte kaymaya (dislokasyon) baglar. Yik
kaldirilsa dahi, diizlemler halen kaymaya devam eder ve
sistem artik kalic1 bir deformasyona ugramis olur yani
deformasyon davramigi plastiktir. Bundan sonra hem
gerilim-gerinim hem de PE-gerinim egrisi % 26,5
gerinime denk gelen noktada ani ve keskin bir diisiis
gosterir. Bu davranis, plastik deformasyon bdolgesinde
dislokasyonlarin artmasi ve bunun neticesinde nanotelin
kesit alaninin kiigiilerek nanotelde “boyun” olugmast
anlamini tagimaktadir. Egrinin zirve noktasina karsilik
gelen gerilim ve gerinim sirastyla maksimum gerilim ve
boyun gerinimi olarak adlandirilir. III. bolgede gerilim
ve PE, % 29 gerinime kadar azalmaktadir ki bu da 2,2
nm boyutundaki nanotelin kirilmasi anlamina gelir ve bu
gerinim degeri kirtlma gerinimi olarak adlandirilir.
Plastik deformasyonun siirt olan IV. bolgede gerilim
degeri sifir civarinda salinirken PE limit degerine
ulagsmak i¢in artisim sirdirmektedir. Bu nanotelin
elastik geri kazanimini gostermek icin PE ve sistemin
hacminin benzetim siiresine bagl degisimi Sekil 3(b)'de
bir arada verilmistir. Sekildeki kesikli diisey ¢izgi elastik
bolgenin smirmi gosterir (0,05 gerinim, 500 ps 'ye
karsilik gelir). Elastik bolge sinirinda germe kaldirilarak
sistemin NPT toplulugu icinde minimum enerji
durumuna ulagmasina izin verildiginde, PE (~-4,11
eV/atom) ve hacim (~52,09 A%birim hiicre) baslangic
degerlerine geri doner ve yaklagik bu degerler etrafinda
salinmaya devam eder. 2,2 nm boyutlu nanotelin germe
deformasyonu sirasinda farkli germe oranlart igin PE-
gerinim egrileri Sekil 3(c)’de ve farkli boyutlardaki
nanotellerin 1x10°® ps™ germe orani altindaki PE-gerinim
egrilerini Sekil 3(d)’de gosterilmistir. Sekil 3(c)’deki
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PE-gerinim egrilerinin davraniglarini da Sekil 3(a)’daki
gibi dort bolgeye ayirarak tartigmak miimkiindiir. Genel
olarak farkli germe oranlar1 i¢in elde edilen PE-gerinim
egrileri 1., II. ve IV. bolgelerde benzer davranigsal
hareketler gosterse de, boyun olusumu sebebiyle III.
bolgede germe oranma bagli olarak diisiis davranisi
sergilemektedir. Biitiin germe oranlarindaki diisiisiin
sebebi, germe boyunca bu bolgedeki atomlar arast
baglarin kirilmasiyla agiga ¢ikan bag enerjisi sebebiyle
artan atomik hareketliligin nanotelin diizenli kristal
yapisini bozmasidir. Bu davranis sOyle
detaylandirlabilir: 3x10° ps™?, 2x10° ps? ve 1x107? ps™
germe oranlari i¢in PE’nin diislis miktarlar1 belli belirsiz
veya daha yumusak iken, germe oranindaki azalisa
(3x107 ps*’den 1x10™ ps'l’ye) bagli olarak PE ‘nin ani
diisiis miktar1 artmaktadir. 5x10* ps? ve 1x10* ps*
germe oranlart icin ise PE’deki diisiis miktarlar1 ¢ok
daha belirgin ve keskin bir hal almaktadir. PE’deki
keskin diigiisiin sebebi, bu boélgede nanotelin boyun
vermesi ve bunun bir neticesi olarak nanotelin boyunun
hizli bir sekilde incelmesi ve nihayetinde kirilmasidir.
Keskin distislerinin aksine yumusak disiisler ise
malzemenin boyun boélgesinin germe deformasyonuna
karg1 daha fazla dayaniklilik gosterip digerlerine gore
daha ¢ok esneyerek kirilmasiyla aciklanabilir. Boyuta
bagli PE-gerinim iligkisi ayn1 egrinin yukarida tartigilan
germe oranina bagliligina olduk¢a benzerdir: yine 1., II.
ve IV. bolgelerde c¢ok belirgin bir farklilik
gozlenmezken, III. bdlgede ise farkliliklar gozlenmistir.
II1. bolgedeki bu farkli davranislari su sekilde agiklamak
miimkiin olabilir; eksik komsu sayisina sahip yiizey
atomlarinin PE’ye katkisinin daha fazla oldugu ince
nanotellerde PE degerindeki diislis daha belirgin
olmaktadir ve nanotel boyutunun artmasiyla PE’nin
degerindeki diisme daha yumusar. Bulk sistem igin ise
PE-gerinim egrisi, kirtlma olmadan belirli bir doygunluk
seviyesi  (litfen Sekil 2(a)'ya bakiniz) etrafinda
salinmaktadir. Genel olarak; germe deformasyonu
siirecinde nanotelin boyutu arttikca, nanotelin PE
azalmis ve ayni germe kosullart altinda bulk malzeme
degerine dogru yaklasmustir.

Germe deformasyonu siirecinde nanotellerde meydana
gelen degisim, 0,1 K’de ve 1x10™ ps’ germe oram
altindaki 2,2 nm boyutlu nanotelin farkli gerinimlerdeki
atomik  konfigiirasyonlarinin  anlik  goriintiilerinin
verildigi Sekil 4(a)-(f)'den gdzlenebilir. Germe islemi
oncesi uygulanan enerji minimizasyonu ve dengeleme
stirecinden sonra atomlarin diizenli kafes noktalarina
yerlestikleri Sekil 4(a)’da agik¢a goriilebilmektedir.
Sekil 4(b)’deki nanotel goriintiisic 0,050 akma
gerinimine  (elastik deformasyon limiti) karsilik
gelmektedir. Bu evrede, nanotelin boyunun uzamasina
ve atomlar aras1 mesafenin artmasina ragmen malzemede
kalici bir deformasyonun olugmamaktadir. Sekil 4(c),
plastik deformasyonun gozlendigi fakat nanotelin
seklinin bozulmadig:1 Sekil 3(a)’ da verilen II. bdlgenin
sinirinda, gerilimin keskin diisiis yapmadan hemen
onceki gerinim degerine karsilik gelen nanotel
goriintlisiidiir.  Sekil 4(d)'de nanotelin  ortasindan
incelmesi ve diizlemlerin birbiri iizerinden kaymasiyla
boyun olugmaktadir. Bu asamada (%26) nanotel
esnemeye baglar. Sistemin uzamasi igin gerekli gerilim,
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boyun bolgesinin kesit alaninin kiigiilmesi nedeniyle
azalmistir (liitfen Sekil 3(a)'ya bakiniz). Gerilimin daha
da artmasiyla, dislokasyonlarin artan yogunlugunu
yansitan boyun incel mesi Sekil 4(e)'de gorilmektedir.
Sekil 4(f)’de nanotel % 2,46 esnedikten sonra, iki ayri
kiime olusturacak sekilde kirilmistir. Ayrica nanotelin
boyun verdikten hemen sonra
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plastik, boyun ve kirilma kisimlar1 arasi noktal: ¢izgi ile gosterilmistir).
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kirlmamast  nanotelin  bu  esnada  esnedigini
gostermektedir. Esneklik iic asamali bir donglide
aciklanabilir: birinci asama, c¢oklu diizlemsel kaymalar
anlamina gelen bir boyun olusumu, sonra komsu
atomlarinin  boyun bdlgesine c¢ekilmesiyle birlikte
boynun incelmesi ve son olarak, plastik deformasyonun
sonunda meydana gelen esnek kirilmadir.

3.1. Germe Oram EtKkisi

Germe oraninin germe - gerinim iliskisine etkisini
anlayabilmek i¢in 2,2 nm boyutlu nanotel i¢in 0,1 K' de
bes farkli germe orani ile hesaplanan gerilim-gerinim
egrileri Sekil (5)’te bir arada gosterilmistir. Bu egriler
sayesinde hem elastik hem de plastik bolgeler daha iyi
tanimlanabilir veya anlagilabilir. Gerilim - gerinim
egrileri boyun gerinimine kadar neredeyse iist iistedir.
Germe oraninin, nanotellerin  mekanik 6zelliklerini
ozellikle elastik deformasyon bdlgesinden sonra daha
cok etkiledigi goriilmiistiir. Sekil (5)' te verilen gerilim -
gerinim egrilerinden yararlanarak hesaplanan akma
gerilimi ve gerinimi, maksimum gerilim, boyun ve
kirilma gerinimi, esneklik ve Elastisite Modiilii degerleri
Tablo 4’te listelenmistir. Elastisite Modiilii, farkli germe
oranlarinda elastik bolgedeki gerilim — gerinim
egrilerinin  egimlerinin neredeyse ayni  olmalari
nedeniyle germe oranindan bagimsizdir. Literatiirdeki
deneysel calismalar, nanoyapilarin Elastisite Modiil
degerlerinin bulk sistemlerden daha farkli oldugunu
rapor etmistir [39-44]. Bu sonuglara paralel olarak
mevcut c¢alismada da nanotellerin Elastisite Modiil
degerlerinin  bulk sistemlerden daha diisikk oldugu
gozlenmigtir. Germe oranmi distiikce, PE’deki azalma
nedeniyle akma gerinimi, akma ve maksimum gerilim
azalmakta ve boyun gerinimi 0,254-0,265 arasinda
salinmaktadir. Plastik bolgenin boyun kisminda, germe
oran1 azaldik¢a gerilimdeki diisiis daha keskin ve
belirgin olmaktadir. Germe oraninin azalmastyla birlikte
salmimlar azalir. Daha diisik germe orant altindaki
nanotellerde boyun ve kirilma kismi arasi daha kisa
olmakta ve yavag gerilen nanotelin esnekliginin daha
disiik oldugu goriilmektedir: azalan germe orani ile
nanotelde daha erken kirllma gézlenir.
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i
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Sekil 5. 0,1 K’de 2,2 nm boyutlu nanotelin farkli germe oranlar
altindaki gerilim-gerinim egrileri.
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3.2. Boyut EtkKisi

CuTi nanotellerinde  boyuta bagli deformasyon
mekanizmasi hakkinda yorum yapabilmek i¢in 0,1 K’de
ve 1x10° ps* germe orami altindaki farkli nanotellerin
gerilim-gerinim egrileri Sekil (6)’da bir arada verilmistir.
Sekle bulk sisteme ait hesaplama sonuglart da
kargilagtirma  amaciyla  dahil  edilmistir.  Biitiin
nanotellerin gerilim-gerinim egrilerinde belirgin bir ana
pik gozlenirken, bulk sistem i¢in ana pikten sonra dort
tane daha belirgin pik goriilmektedir. Nanoteller farkli
kesit biyiikliiklerine sahip olmalarina ragmen gerilim -
gerinim egrilerinin davraniglar1 kiictik farkliliklar diginda
birbirlerine olduk¢a benzerdir. Bunlarin i¢inde en kiigiik
boyuta sahip olan 1,2 nm kesit uzunluklu nanoteldeki
ylizey etkilerinin diger nanotellere oranla baskin
olmasindan dolayr daha fazla dalgalanmalar olmaktadir.
Ayni nanotelin  gerilim-gerinim egrisinde boyun
geriniminden o6nce goriilen kiigiik bir omuz, en ince
nanotelde daha fazla dislokasyon meydana geldigini
gosterir. Bunun bir sonucu olarak nanotel daha az esner
ve daha erken kirilir. Daha biiyiikk boyutlu nanoteller,
daha fazla plastik deformasyona ve esneklige sahiptir:
daha biiyiik kesit alani, dislokasyonlarmn hareketini
engelleyen dinamik dalga etkisi veya fonon siiriiklemesi
nedeniyle daha az istatistiksel salimm genligine sebep
olur [45]. Sonuglar, nanotelin boyutunun artmasi ile
malzemenin esnekliginin de arttigini gostermektedir. Bu
durum akma ve maksimum gerilimin diismesiyle
nanotelin daha yumusak ve esnek olacagr kavramim
destekler.
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Sekil 6. 0,1 K ve 1x10° ps™ germe orani altinda farkli boyutlardaki
nanotellerin ve bulk sistemin gerilim-gerinim egrileri.

Sekil (6)'da farkli boyutlardaki nanoteller i¢in verilen
egrilerden elde edilen akma gerilimi ve gerinimi, boyun
ve kirllma gerinimi, maksimum gerilim, esneklik
degerleri ve Bulk sistemin ilgili degerleri Tablo S'te
listelenmistir. Bunlarin diginda tabloda, germe islemi
oncesi gerilimi olarak alinan baglangi¢ gerilim degerleri
de sunulmustur. Baslangi¢ gerilimi, yiizey atomlarindan
kaynaklanan ylizey gerilimi ve dengedeki ¢ekirdekten
gelen gerilimden olusur. Dengelenmis nanoteldeki
bozulan simetriden dogan yiizey geriliminden dolay:
germe Oncesi baglangic gerilimi sifir degildir. Kalin
nanotellere oranla daha fazla kopuk baglara, yiiksek
ylizey/i¢ hacim atom sayist oranina ve dogal olarak da
eksik komsu atom sayisina sahip olan daha kiigiik
boyutlu nanotellerde yiizey gerilimi daha baskindir ve
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baslangi¢ geriliminin degerini belirler. Boyutun artmasi
ile birlikte baslangi¢ gerilimi, hicbir yiizey ve kusura
sahip olmayan bulk sinirma azalarak yaklasir. Ince
nanotellerin  kisith aktivasyon hacmi i¢inde kusur
cekirdeklenmesi igin gereken olasi konum sayisinin daha
az olmasi [46] sebebiyle nanoteldeki akma gerilimi
baslangic gerilimi, bosluk ve dislokasyon
¢ekirdeklenmesi ile baglantili olan boyut etkileri ile
iliskilendirilebilir [47-49]. Deformasyonu baglatmak igin
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Daha yiiksek baslangic gerilimine sahip olan ve daha
yiiksek PE’li ince nanoteller, kalin nanotellere gore daha
fazla akma gerilimine sahiptir. Elde edilen sonuglara
gore akma geriliminin boyuta bagli davranisi, deneysel
verilerle [50,51] dogrulanan Hall-Petch iligkisi [52] ile
tutarlidir.  Yiizey gibi hi¢bir kusuru olmayan bulk
malzeme, dislokasyon olmadan 1,7062 GPa akma
gerilimi ve 0,0760 akma gerinimine kadar elastik
davranigini korur.

gereken dig gerilim, nanotelin baglangi¢c geriliminden
biiyiik olmalidir. Boyut arttikca akma gerilimi, aym
baslangi¢ gerilimi gibi azalarak bulk limitine yaklagir.

Tablo 4. 0,1 K’de 2,2 nm boyutlu nanotel i¢in farkli germe oranlari altinda hesaplanan bazi mekanik 6zellikler.

Akma Maksimum Elastisite

Germe Akma Gerilimi Gerilim Boyun Kirilma Esneklik Modiilii
Oram Gerinimi (GPa) (GPa) Gerinimi Gerinimi (%) (GPa)
3x10° 0,0631 2,7698 4,6475 0,2644 0,8900 62,5600 28,1156
2x10° 0,0537 2,6607 4,6070 0,2566 0,8800 62,3400 28,6571
1x10° 0,0535 2,6489 4,5922 0,2537 0,5300 27,6300 27,7388
5x10™ 0,0524 2,6389 4,5926 0,2542 0,4900 23,5800 27,9100
1x10™ 0,0500 2,5965 4,5720 0,2654 0,2900 2,4600 27,9187
Tablo 5. 0,1 K’de ve 1x10° ps™’de farkli boyutlardaki nanotellerin ve bulk sistemin mekanik 6zellikleri

Baslangic Akma Maksimum

Gerilimi Akma Gerilimi Gerilim Boyun Kirilma Esneklik
Boyut (GPa) Gerinimi (GPa) (GPa) Gerinimi Gerinimi (%)
Bulk -1,8559 0,0760 1,7062 5,9865 0,3458 - -
1,2nm 2,9973 0,0279 3,5922 5,9801 0,2837 0,4500 16,6300
2,2nm 1,1920 0,0535 2,6489 4,5922 0,2537 0,5300 27,6300
3,4nm 0,4003 0,0670 2,2106 4,2434 0,2708 0,6500 37,9200
4,3nm 0,1163 0,0683 2,0317 4,0939 0,2642 0,6800 41,5800
5,2 nm -0,0912 0,0696 1,9311 3,8618 0,2409 0,7500 50,9100
6,2 nm -0,1589 0,0716 1,8798 3,5539 0,2226 0,8100 58,7400
7,7 nm -0,3009 0,0716 1,8205 3,1979 0,2178 0,8600 64,2200
9,3nm -0,3708 0,0705 1,7935 2,9250 0,1900 - -
10,8 nm -0,3818 0,0700 1,7899 2,6608 0,1609 - -
12,4 nm -0,4525 0,0702 1,7863 2,2705 0,1124 - -

Bulk malzemenin elastik davranigt nanoteller ile acikca goriilebilir. Nanotelin  yiizey alanmnin tiim

kiyaslandiginda ¢ok daha uzun siirmektedir. Akma
geriniminin boyuta bagli davramisi, PE’nin boyuta bagh
davranist ile benzerdir (litfen Sekil 3(d)’ye bakiniz).
Silindirik bir nanotelin kristalografik dogrultuda kararl
yiizeyleri olmamasma ragmen, B11 kristal yapisinda
kurulan  yCuTi nanotelleri  belirli  kristalografik
dogrultularda kararli yiizeylere sahiptir. Boyut arttik¢a
nanotel ylizeyinde bulunan atom sayisi da artar ve yiizey
enerjisindeki istatistiksel dalgalanmalar azalarak daha
kararli yiizey olusur. Bunun sonucu olarak akma
gerinimi artararak bulk limitine ulasir. Ince nanoteller
yiiksek PE ve baslangic gerilimine sahip olduklarindan
kalin nanotellere gore daha yiliksek maksimum gerilime
sahiptir ve daha ge¢ boyun verirler. Kalin nanotellerin
enine kesit alani biiylik oldugu i¢in elastik ve plastik
deformasyona daha fazla dayanirlar ve boylece boyut
arttikca esneklik ve kirilma gerinimi artarak bulk
limitine dogru yaklasir. Oyle ki 9 nm ‘den daha kalin
nanotellerde kirilma gézlenmemistir.

Sekil 7’de Elastisite Modiiliiniin boyuta bagliligi,
dogrusal elastik mekanik davranis varsayimi ile
hesaplanarak gosterilmektedir. Sekil 7 yiizey etkilerinin
baskinligina gore li¢ bolgeye ayrilmistir: 1,2 nm ’den 4,3
nm ’ye kadar gecerli I. bolgede bir sinir degere ulasacak
sekilde hizli artis gozlenmektedir. Bu artig gerilim-
gerinim egrisinin elastik bolgedeki davranisindan da

hacmine oraninin biiyilk oldugu bu bolgede yiizey
etkilerinin baskinligi net bir sekilde goriilebilmektedir.
Yiizey gerilimi ve nanotelin ¢ekirdek kismindaki
gerilimin dengeli oldugu 4,3-7,7 nm arasindaki II.
bolgede Elastisite Modiil degeri ortalama ~34 GPa
civarindadir. Son olarak III. bolgede nanotelin ¢ekirdek
kismindaki i¢ gerilim baskin olup kesit uzunlugunun
12,4 nm’ye kadar artmasiyla birlikte Elastisite Modiilii
asamali bir sekilde artarak bulk limitine dogru
yaklagmaktadir. Mevcut ¢alismada CuTi nanotellerinin
Elastisite Modiillerinin boyuta bagli davranist ile ilgili
sonuglar ve gozlemler, daha onceki yillarda farkli
arastirmacilar tarafindan Cu [10], TiO, [53] ve Cu-Ag
[54] nanotelleri igin rapor edilen sonuglar ile benzerdir.
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Sekil 7. 0,1 K’de ve 1x107 ps™ germe orani altinda farkli boyutlardaki
nanoteller ve Bulk sistem i¢in Elastisite Modiil degerlerinin degisimi.

4. SONUC

Mevcut caligmada, B11 tipi kristal yapida olusturulan
yCuTi nanotellerinin germe oram1 ve boyuta bagh
mekanik ozelliklerini arastirmak icin GAM potansiyeli
ile birlikte klasik MD benzetimleri kullanilmis ve elde
edilen sonuglarin ayrintili bir analizi sunulmustur.
Germe oram1  ve boyut parametrelerinin  yCuTi
nanotellerinin mekanik 6zellikleri tizerine etkisi, germe
deformasyonu boyunca sistemin enerji degisimi ile
iliskilendirilmistir. ~One ¢ikan sonuclar asagida
siralanmugtir:

1. Germe oram etkisi: yiiksek germe oranlart igin,
momentum kaynakli bozukluklardan dolay1
zayiflamig olan kristal yapilarda PE artisina
bagli olarak akma ve maksimum gerilim
degerleri de artmaktadir. Germe oranindaki
artisla nanotel daha erken plastik bolgeye
gegmekte ve daha az plastik deformasyona
ugramaktadir. Bunun sonucu olarak nanotel
daha az esneyip ¢ok daha erken kirtlmaktadir.
Ayrica, lineer fit egrisinden ortaya c¢ikan
tutarsizliklar g6z ardi edildiginde, Elastisite
Modiilii 'niin germe oranindan bagimsiz oldugu
izlenmistir.

2. Boyut etkisi: Bozuk bag yapisina sahip ve
komsu atomlar1 eksik olan yiizey atomlarinin
daha kii¢iik boyutlu nanotellerde etkin bir role
sahip oldugu gozlenmistir. Biiyilk boyutlu
nanoteller ise  dislokasyonlarn  hareketi
nedeniyle daha az istatistiksel salinim genligine
sahiptirler. Ayrica, daha yiiksek PE, baslangi¢
gerilimine ve yiizey gerilimine sahip olan ince
nanotellerin daha yiiksek akma ve maksimum
gerilim degerlerine sahip oldugu goriilmiistiir.
Nanotellerdeki boyut artisi ile birlikte baslangic
gerilimi, akma gerinimi ve gerilimi ve Elastisite
Modiilii degerlerinin asamali bir sekilde artarak
bulk sinir degerlerine dogru  yaklastig
gbzlenmistir.

MD benzetimlerimizin analizlerinden c¢ikarilan sonug,
diisitk germe orani, kiicik boyutlu yCuTi nanotellerin
plastik deformasyon siiresini ve esnekligini (siinekligini)
azalttig1 yoniindedir. Mevcut bulgular, kiigiik boyutlu
yCuTi nanoteller iizerine diisiik germe oranlarinin
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malzeme miihendisliginde istenen mekanik 6zelligi elde
etmek i¢in kullanilabilecegini gostermektedir.
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